



Моделювання динамічних властивостей iii-нітридів у сильних електричних 
полях 
 
К. В. Куліков, В. О. Москалюк, В. О. Тимофєєв 
 
Запропоновано метод моделювання динамічних властивостей багатодо-
линних напівпровідників. Модель застосована до актуальних матеріалів GaN, 
AlN і InN, які зараз відомі під узагальнюючою назвою III-нітриди. Метод відрі-
зняється економним використанням обчислювальних ресурсів без істотних 
втрат точності і можливістю застосування як для динамічних задач у часі, 
так і змінних у просторі полів. 
Запропонований підхід базується на вирішенні системи диференціальних 
рівнянь, які відомі як релаксаційні і отримані з кінетичного рівняння Больцмана 
в наближенні часу релаксації по функції розподілу по k-простору. На відміну від 
традиційної системи рівнянь для концентрації носіїв, їх імпульсу і енергії вико-
ристано замість рівняння релаксації енергії рівняння для електронної темпе-
ратури як міри енергії тільки хаотичного руху. Часи релаксації визначаються 
не як інтегральні значення із статичних характеристик матеріалу, а викорис-
тано усереднення квантовомеханічних швидкостей для окремих видів розсію-
вання. Усереднення проводилося за максвеллівською функцією розподілу в на-
ближенні електронної температури, в результаті чого враховуються різні ме-
ханізми розсіювання носіїв через специфічні часи релаксації. Система рівнянь 
включає рівняння в частинних похідних за часом і координатами, що дає мож-
ливість досліджувати імпульсні властивості розглянутих матеріалів. Зокрема, 
динамічний ефект «сплеску» дрейфової швидкості і просторовий «балістичний 
транспорт» носіїв.  
Розглядається використання перетворення Фур’є імпульсної залежності 
дрейфової швидкості носіїв для обчислення максимальних частот провідності. 
Показано, що граничні частоти складають сотні гігагерців, а для нітриду 
алюмінію перевищують тисячу гігагерців. 
Ключові слова: III-нітриди; механізми розсіювання; релаксація; балістич-
ний транспорт; динамічні характеристики; гранична частота. 
 
1. Вступ 
Нітридні напівпровідники в останні роки викликають велику зацікавле-
ність [1–3] завдяки своїм винятковим властивостям, які не були виявлені у тра-
диційних напівпровідниках, таких як кремній та арсенід галію. Наприклад, за-
боронена зона останніх недостатньо велика для конструювання оптоелектрон-
них приладів короткохвильового діапазону спектра [4–6] чи пристроїв для над-
швидкої передачі сигналів, наприклад [7–9]. Більш того, прилади на основі ар-






Технологічне освоєння нітриду галію [11] істотно потіснило не тільки крем-
нієві прилади в області надвисокочастотних і надшвидкодіючих приладів, а вже і 
прилади базовані на арсеніді галію. Логічним наступним кроком є дослідження 
інших нітридів з напівпровідниковими властивостями, а саме нітриду алюмінію та 
нітриду індію. Останнім часом у літературі [12] використовується узагальнена на-
зва усіх трьох матеріалів – «III-нітриди», яка підкреслює належність як до сполук з 
азотом, так і до загальновідомої напівпровідникової групи AIIIBV. 
Група III-нітридів завдяки широкій забороненій зоні може бути використа-
на у пристроях фіолетового, синього та зеленого спектрів випромінювання [13] 
та для високотемпературних транзисторів. Більш високі значення робочої на-
пруженості електричного поля і підвищена теплопровідність дозволяють споді-
ватися на створення широкого спектру НВЧ та КВЧ потужних приладів. 
Використано модельний підхід [14] для дослідження електронних та енер-
гетичних властивостей сучасних напівпровідникових матеріалів [15], 
з’ясування механізмів розсіювання носіїв у сильному електричному полі для 
підвищення ефективності роботи пристроїв. 
Особлива увага приділяється дослідженню частотних характеристик III-
нітридів у сильних полях. Зокрема ефектам розігрівання електронного газу та 
іншим ефектам, що властиві таким матеріалам при досягненні нанорозмірів. 
Проведено порівняння з результатами експериментів та досліджень інших фа-
хівців [16, 17]. 
Створено фундаментальні фізико-математичні засади для моделювання 
сучасних напівпровідникових матеріалів. Використано удосконалений метод 
релаксаційних рівнянь [18], у якому замість рівняння балансу енергії викорис-
товується рівняння для електронної температури. Використано часи релаксації 
імпульсу та енергії електронів для різних механізмів розсіювання. Для III-
нітридів міждолинне розсіювання розглянуто через окремі види розсіювання на 
акустичних та оптичних фононах, оскільки вони відрізняються широкою фо-
нонною забороненою зоною. При моделюванні складних сполук метод природ-
ньо може враховувати часи релаксації для розсіювання на сплавному деформа-
ційному потенціалі. 
Розглянуто метод аналізу частотних можливостей провідності матеріалу на 
основі перетворення Фур’є від імпульсної реакції швидкості дрейфу [19, 20]. 
Також досліджені імпульсні можливості сполук, пов'язані з ефектом «сплеску» 
дрейфової швидкості електронів у сильному електричному полі. Цей ефект від-
носиться до так званих квазібалістичних явищ і дозволяє отримувати пікосеку-
ндні імпульси струму як реакцію на включення напруги, що створює сильне 
електричне поле. 
Практичні напівпровідникові пристрої використовують різні фізичні явища 
[3, 6, 8] та механізми [4, 9], що потребує модель, прийнятну як при зміні на-
пруженості електричного поля у часі, так і просторової зміни у об’ємі напівп-
ровідникового матеріалу. Перспективне також використання перетворення 
Фур’є імпульсної залежності швидкості дрейфу носіїв для обчислення макси-







підходу можна вважати, що не треба обмежувати пошук максимальних частот 
додатковими умовами.  
 
2. Аналіз літературних даних та постановка проблеми 
Починаючи з опису першого транзистору на основі GaN [21] продовжу-
ються практичні дослідження III-нітридів [11–13], які не завершені досі [1, 3].  
Вдалою спробою побудування моделі з точки зору можливостей розрахун-
ку важливих для реальних пристроїв параметрів більшість дослідників вважає 
[11]. Дослідження було логічним продовженням дослідів GaAs і містить грун-
товне порівняння саме з цим більш вивченим напівпровідниковим матеріалом. 
Не заперечуючи внеску авторського колективу [11], зауважимо, що  
– зовсім не було враховано наявності двох типів кристалічних решіток ко-
жного з III-нітридів; 
– використано надлишковий та витратний метод Монте-Карло; 
– розрахунки у часовому та просторовому змінних сильних електричних 
полях потребують окремих розрахунків; 
– величину міждолинні фонони взято таку ж, як і оптичних. 
Подальші досліди [12, 13, 15] доводять, що міждолинне розсіяння можуть 
викликати і акустичні фонони біля краю зони Бріллюена, тому енергію міждо-
линних фононів доцільно обрати, як деяку усереднену для оптичних та акусти-
чних короткохвильових фононів. Крім того у фононних механізмах розсіюван-
ня приймають різну участь поздовжні та поперечні фонони, зокрема для гекса-
гональних структур. Оскільки в загальноприйнятих теоріях розсіювання не роз-
глядається його анізотропія, то сумнівне врахування тільки поздовжніх фононів 
можливо компенсувати через врахування енергії фононів, як середню з усього 
спектру оптичних гілок. 
Існує запит на прогнозування максимальних частот провідності, що потрі-
бно при розробці сучасних напівпровідникових пристроїв [4–9]. Запропонована 
у роботі [22] нова модель для III-нітридів не обмежується можливістю опису 
електронного транспорту, але дозволяє аналіз динамічних характеристик.  
У [23] чисельним моделюванням методом Монте-Карло для змінного елек-
тричного поля визначається гранична частота за еталоном досягнення найбіль-
шого ККД на першій гармоніці струму для багатодолинних напівпровідників. 
Практичне використання цього методу для III-нітридів наведено у [17, 24, 25]. 
Кожен з дослідів зосереджено на окремому з III-нітридів. Але за своєю суттю, 
подібні розрахунки можливі тільки у режимі обмеження накопичення 
об’ємного заряду (ОНОЗ). У такому режимі відсутня залежність частоти коли-
вань контуру від часу прольоту електронів скрізь діод і, відповідно, від його ро-
змірів. Зрозуміло, що критерії існування ОНОЗ мають обмеження як знизу (пе-
ріод коливань повинен бути більше, щоб встиг зникнути домен, що формуєть-
ся), так і зверху (період менший за час релаксації). Отже результати [17, 24, 25] 
можливо використати для якісної оцінки інших моделей, зокрема розподілу ха-
рактеристик між різними нітридами. 
Інше дослідження [10] пропонує на прикладі добре вивченого GaAs оцінку 






(далі – ВДП). Підхід був адаптовано для GaN [26] і навіть з урахуванням різних 
типів кристалічних решіток. Зрозуміло, що оцінка за цім методом природньо 
притаманна тільки наявності режиму ВДП. 
Отже проблема побудови та верифікації працюючої моделі максимальних ча-
стот провідності III-нітридів у сильних полях сучасна та потребує вирішення [15]. 
 
3. Мета і задачі дослідження 
Метою дослідження є розробка чисельної моделі провідності у багатодо-
линних напівпровідниках у сильних електричних полях. Це дасть можливість 
прогнозувати параметри та характеристики реальних напівпровідникових при-
строїв без витратних натурних експериментів, чи рекомендувати матеріал під 
вимоги до пристрою.  
Для досягнення мети були поставлені наступні завдання: 
– економно використовувати обчислювальні ресурси у порівнянні з мето-
дом Монте-Карло; 
– перевірити співпадіння з наявними експериментальними даними; 
– забезпечити застосовність як до змінних за часом, так і за простором полів; 
– використати отриману модель щодо нових та перспективних напівпро-
відників з достатньою для практичного використання при розробці кінцевих 
виробів точністю 
 
4. Матеріали та методи дослідження багатодолинних напівпровідників 
Сполуки, що розглядаються в даній роботі, – це група нітридів, властивості 
яких обумовлюють їх широке використання у приладах і пристроях різного те-
хнічного призначення. Група III-нітридів відноситься до сполук типу АIIIВV, які 
утворюються у результаті взаємодії елементів III підгрупи періодичної таблиці 
бору, алюмінію, галію та індію з елементом V підгрупи азотом.  
Усередині кожної групи сполук спостерігається зменшення ширини забо-
роненої зони із зростанням сумарного атомного номера і атомних мас елементів, 
що входять в з'єднання. Це пояснюється сильнішим розмиттям «електроних 
хмар» ковалентних зв'язків у міру руху вниз по періодичній таблиці, завдяки 
чому посилюється металічний характер зв'язку. Одночасно з ослабленням кова-
лентних хімічних зв'язків знижується температура плавлення і твердість мате-
ріалу, тобто напівпровідник стає пластичнішим [27].  
Це ілюструється рис. 1, де для кубічної структури кристалічної гратки 
представлені поверхні, що відповідають положенням дна зони провідності у 
точках симетрії Г, L та Х, побудовані за даними, наведеними в роботах [28, 29]. 
Слід звернути увагу, що взаємне розташування Г-, L- і Х-долин може змінюва-
тись залежно від хімічного складу. Прямозонними напівпровідниками будуть 
з'єднання індію та галію (окрім GaP). Сполуки алюмінію та фосфід галію мають 
дно зони провідності у точці Х.  
Група III-нітридів на відміну від більшості сполук АIIIВV, які кристалізу-
ються тільки в гратку кубічного типу, може мати і іншї модифікації кристаліч-










Рис. 1. Залежності ширини забороненої зони у різних точках симетрії (Г, L та Х) 
зони Бріллюена від складу з'єднання 
 
Для гранецентрованої кубічної гратки [15], як і алмазу, перша зона 
Бріллюена має вид октаедра із зрізаними вершинами (рис. 2, а). Її симетрія до-
зволяє задавати закон дисперсії тільки в межах 1/64 частини зони Бріллюена. 
Для нітридів характерна також структура гексогонального типу (рис. 2, б). 
У гратках обох типів кожен атом елементу III групи знаходиться в оточенні те-
траедра чотирьох атомів елементу V групи і навпаки. Структура сфалериту на 
відміну від структури алмазу не має центру симетрії. Ця особливість приводить 
до відмінності у властивостях поверхонь [111] і [110], цілком складених з різ-
нойменних атомів. Різна поведінка граней виявляється при травленні, окисленні 
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Рис. 2. Структура кристалічної гратки та форми їх першої зони Бріллюена: а – 
кубічної; б – гексагональної 
 




















































































Як правило, для групи ІІІ нітридів зона провідності складається з декількох 
підзон з мінімумом в центрі зони Бріллюена k<000> та кристалографічних напря-
мках <111>, <100>. Мінімум лежить в центрі зони – Г-долина, в напрямках 
<100> і <111> – відповідно X- та L-долини. Виключення складає нітрид алюмі-
нію з кубічною модифікацією кристалічної гратки. Він є непрямозонним напів-
провідником і має мінімум не в центрі зони Бріллюена, а в кристалографічному 
напрямку <100>, тобто в Х-долині. ΔГL, ΔГХ, ΔXL – енергетичні зазори між доли-
нами. При цьому, який з мінімумів є абсолютним за величиною залежить від 
конкретної сполуки. Ширина забороненої зони визначається як найменша за 
енергією відстань між найвищою точкою валентної зони та найнижчим за енер-
гією значенням дна зони провідності, – Еg. При розташуванні дна долин побли-
зу края зони Бріллюена еквівалентних Х-долин три, еквівалентних L-долин чо-
тири. При розташуванні ж дна долин в середині зони Бріллюена еквівалентних 
Х-долин шість, еквівалентних L-долин вісім. Кожна з долин характеризується 
ефективною масою електронів біля дна зони mГ, mX, mL.  
Валентна зона складається з двох підзон, що стикуються при k=0 та однієї 
нижчої зони, відщепленої в результаті спін-орбітальної взаємодії. Процеси у 
валентній зоні мало впливають на ефект міждолинного переносу електронів, а 
тому не розглядаються. 
Найпоширенішим для моделювання є вибір енергії оптичних фононів, що 
відповідає гілці поздовжніх оптичних фононів (LO) в центрі зони Бріллюена. 
Але у розсіюванні на оптичному деформаційному потенціалі приймають участь 
також і більш короткохвильові фонони. Що стосується міждолинних фононів, 
то, наприклад, в [11] для моделювання методом Монте-Карло їх величину взято 
таку ж, як і оптичних. Але міждолинне розсіяння можуть викликати і акустичні 
фонони біля краю зони Бріллюена, тому енергію міждолинних фононів зазви-
чай обирають як деяку усереднену для оптичних та акустичних короткохвильо-
вих фононів. Ще одне зауваження можна зробити щодо участі у фононних ме-
ханізмах розсіювання поздовжніх та поперечних фононів, особливо для гекса-
гональних структур. Оскільки в загальноприйнятих теоріях розсіювання не роз-
глядається його анізотропія, то можна і висловити сумніви щодо врахування 
тільки поздовжніх фононів і обирати енергію фононів як середню з усього спе-
ктру оптичних гілок. 
Значення параметрів матеріалів узято переважно з оглядових статей [28, 29] 
та книг [30, 31]. Зібрані параметри для подальшого моделювання подано у 
табл. 1. 
Наведені параметри достатні для подальшого моделювання та враховують 
особливості зонної структури та типи притаманних кристалічних решіток. Не-
обхідно зауважити, що в довідковій літературі іноді трапляється суттєва неви-
значеність у значеннях деяких констант. Це стосується перш за все міждолин-
них відстаней, акустичного й оптичного деформаційних потенціалів, констант 











Рекомендовані для моделювання параметри 
Параметр 
InN GaN AlN 
куб. гекс. куб. гекс. куб. гекс. 
Діелектрична 
проникність: 
      
статична, εст 14,86 15,3 9,6 8,9 8,41 9,14 
високочасто-
тна, εв 
8,04 9,3 5,5 5,35 5,32 4,84 
середня, ε 11,0 12,2 9 6,5 7,5 7,2 
Енергія іоні-
зації, еВ 
0,005 0,013 0,019 
Густина, 103 
кг/м3 
6,81 6,15 3,26 
Швидкість 
звуку (поздо-
вжня), 103 м/с 

















































































Електронна температура визначає основні релаксаційні параметри елект-






метри, такі як рухливість, реакцію на імпульсні і високочастотні поля і тому 
подібне. Питання про  розігрівання електронного газу в багатодолинних напів-
провідниках обговорювалося вже давно [32], такі дослідження проводилися в 
основному чисельним методом Монте-Карло. Ґрунтовний аналіз залежності ча-
сів релаксації імпульсу і енергії від електронної температури в [18] обмежував-
ся лише однією долиною, а в [33] при такому аналізі використовувалася деяка 
усереднена по долинах температура.  
Основні релаксаційні параметри електронного колективу напівпровідників, 
а значить і їх кінетичні і динамічні параметри, такі як рухливість, реакцію на 
імпульсні і високочастотні поля і тому подібне, моделюються в основному чи-
сельним методом Монте-Карло. Метод має інформаційну надмірність і не до-
зволяє отримувати аналітичні співвідношення. Це відноситься і до такого відо-
мого [10] динамічного явища як "сплеск" швидкості дрейфу. Спробу застосува-
ти [11] для його моделювання релаксаційні рівняння не можна визнати повніс-
тю успішною. Ймовірно причина цього полягає в некоректному використанні 
цих рівнянь та знаходженні часів релаксації.  
Звичайна форма релаксаційних рівнянь для імпульсу і енергії, отримувана 
усереднюваннями кінетичного рівняння Больцмана, має вигляд 
 
/ , pdp / dt – e = –p   (1) 
 
 0/ – – – / . EdЕ dt ev E E   (2) 
 
Тут p и Е – відповідно часи релаксації імпульсу і енергії, визначувані із 
статичних поле-швидкісних і поле-температурних характеристик, як це зробле-
но в [11], або з аналітичних співвідношень, отриманих з усереднювання швид-
костей різних механізмів розсіяння [18, 33]. 
Для багатодолинних напівпровідників рівняння (1) і (2) необхідно вирішу-
вати для кожної долини, а результати усереднювати з урахуванням розподілу 
електронів по долинах. Динаміка заселеності долин визначається рівнянням для 
концентрації в i-долині 
 
/ – / /   i i nij j njidn dt n n   (3) 
 
і аналогічним рівнянням для j –долини 
 
/ – / / ,   j j nji i nijdn dt n n   (4) 
 
де nij и nji – концентраційні часи міждолинної релаксації, які можуть бути 
знайдені через часи релаксації імпульсу при міждолинному розсіянні [33]. 
Друга обставина, яку необхідно мати на увазі при використанні рівняння (2) 







ного теплового руху Eт, так і енергію спрямованого дрейфового руху 
2
д * / 2,E m v  які в сильних полях сумірні за величиною. 
Енергія дрейфового руху визначається рівнянням балансу імпульсу (1), з 
якого множенням на дрейфову швидкість легко отримати рівняння балансу для 
енергії дрейфу 
 
д д/ – –2 / .  pdE dt ev E   (5) 
 
Віднімаючи (5) з (2), отримаємо рівняння балансу тільки теплової енергії  
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  (6) 
 
яке описує міру розігрівання електронів Тут Е0=3kБТ/2 – рівноважна теплова 
енергія, 2Е/р – параметр, який визначає ефективність переходу енергії 
дрейфу в теплову і залежить від міри непружності зіткнень. Для електронної 
температури, що є мірою енергії хаотичного руху Ет=3kБТе/2, рівняння (6) з 
урахуванням того, що швидкість дрейфу v=μ =(eτp/mc
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яка і визначає поле-температурну характеристику, тобто зв’язок електронної 
температури і напруженості електричного поля. Обчислення температури як 
функції напруженості в явному виді ускладнено через складну залежність часів 
релаксації імпульсу і енергії від електронної температури. 
Тут потрібно зауважити, що зворотні часи релаксації в кожній долині зна-
ходяться підсумовуванням зворотних часів для різних механізмів розсіяння. 
Середні по долинах рухливість і омічна ефективна маса визначаються для дво-
долинної моделі із співвідношень 
 
,    i i j jb b   (9) 
 







де  / , i i i jb n n n  1 –j ib b  – нормовані концентрації (заселеності долин). 
Для їх знаходження необхідно використовувати рівняння (3) і (4). 
Середній по долинах час релаксації імпульсу знаходиться, як завжди, з по-
ле-швидкісної характеристики, або з результуючої рухливості 
 
* / ,  р т е   (11) 
 
а середній час релаксації енергії, на відміну від [11], з поле-температурної хара-
ктеристики 
 
  2Б/ 2 3 – / 2 .    Е р ek T T е   (12) 
 
Описані рівняння використовувалися для моделювання ефекту "сплеску" в 
нітридах алюмінію, галію і індію гексагональної та кубічної модифікацій, поча-
ткові параметри яких, окрім енергії фононів, обиралися такими ж, як і в [11]. 
Для стрибкоподібного в часі електричного поля, що змінюється від нульового 
до фіксованого значення, розраховувалися часові залежності швидкості, елект-
ронної температури, часів релаксації, заселеності долин. Часова залежність 






x v t t   (13) 
 
Для високочастотних змін електричного поля обмежимося розрахунком 
так званої малосигнальної провідності. Для цього всі змінні величини a(t) було 
подано у вигляді суми постійної складової а0 і малої гармонічно мінливої в часі 
з амплітудою a: a(t)=a0+ae
it. Нехтуючи членами другого порядку малості і з 
огляду на те, що /t=i, використовувані рівняння було поділено на незалежні 
від часу для постійних складових і лінійні рівняння для амплітуд змінних. 
Використання такої процедури для густини струму j=env дозволяє одержа-
ти для обчислення його високочастотної складової таке співвідношення 
 
~ 0 ~ 0 ~ . j en v ev n   (14) 
 
Звідси видно, що змінна складова струму визначаються двома факторами: 
змінною швидкістю та змінною концентрацією електронів за рахунок міждо-
линних переходів. Відповідно високочастотна провідність для кожної долини 
включає два доданки. Обчислюючи v та n як пропорційні змінній амплітуді 
електричного поля , матимемо два характерних доданки для провідності. 
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  (15) 
 
Якщо вважати, що значення провідності визначається переважно електро-
нами однієї долини, то (15) при 0 збігається з формулою, що описує низь-
кочастотну диференціальну провідність. 
Другий доданок, що визначається змінною складовою концентрації елект-
ронів, як доповнення до (15) для високочастотної електропровідності 
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Тут введено поняття загального часу міждолинної релаксації через оберне-




мì 0 01/ 1 / ,    ij ji  (17) 
 
Значення високочастотної електропровідності, нормоване на її статичне 
значення, можна розрахувати за співвідношенням 
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Важливим результатом проведеного аналізу є можливість розрахунку грани-
чної частоти існування від’ємної диференціальної провідності (ВДП). Його можна 
провести, знехтувавши інерційністю міждолинних переходів ì( 1),   запізню-
ванням зіткнень ( 1) p  і вважаючи, що в режимі ВДП швидкість електронів 
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  (19) 
 
Звідси з умови Re =0, яка і відповідає граничній ситуації, легко одержати 
 
0 0 0 Б/ .   Dm Е i j ji eb b k T   (20) 
 
При напруженості поля, коли заселеності верхньої і нижньої долини однакові 



















  (21) 
 
Як видно з рис. 3, гранична частота, яка визначається здебільшого часом 
релаксації енергії, має значення порядку сотень і навіть тисяч гігагерц, змен-




Рис. 3. Залежність максимальної частоти існування ВДП для III-нітридів від 
напруженості електричного поля. Для порівняння наведені залежності для 
GaAs та InP 
 
Цікава тенденція спостерігається для нітридів з кубічною структурою гра-
тки – залежності граничної частоти від напруженості електричного поля зсунуті 
в бік менших значень поля. І хоча для критичних полів граничні частоти для 
них дещо більші, для режиму найбільшої від’ємної диференціальної провіднос-
ті ці частоти практично однакові. 
Отримані результати для граничної частоти в цілому відповідають відомим 
результатам [23], але для нітриду галію суттєво перевищують результати про-
гнозу, наведені в [34]. 
Підтримуючи практичну застосовність наведеного вище методу [22], про-
понуємо розглянути додатковий підхід [19]. 
Зроблені припущення під час оцінки граничної частоти існування ВДП 
можуть бути не виконаними для деяких напівпровідників, наприклад, з невели-
кою міждолинною відстанню. Альтернативно частотні властивості напівпро-
відника можуть бути з’ясовані через реакцію дрейфової швидкості носіїв на ім-
пульсну дію електричного поля. Запропонований підхід базується на вирішенні 
системи диференціальних рівнянь, яка складена з рівнянь релаксації для збере-
ження енергії, імпульсу та концентрації носіїв відносно часів релаксації для рі-







Запропонований метод базується на аналізі Фур’є-спектру імпульсної реа-
кції швидкості дрейфу носіїв у напівпровідниковому матеріалі, оцінці частотної 
межі. Додатково можливе порівняння з результатами за межами існування 
від’ємної динамічної провідності [22]. Строго кажучи, тестовим імпульсом має 
бути  -подібний імпульс напруженості електричного поля, але для визначення 
обраних за ціль досліду граничних верхніх частот, ситуація природньо спрощу-
ється. Якщо врахувати явище «сплеску» (overshoot) швидкості дрейфу, то най-
більш високочастотні компоненти Фур’є перетворення мають місце на перед-
ньому фронті перехідного процесу 
 
5. Результати дослідження динамічних властивостей III-нітридів 
5. 1. Використання економної моделі розрахунків 
За допомоги (2), (5) та виразу для врахування популяції долин у дводолинно-
му наближенні, була отримана система диференціальних рівнянь так само, як і в 
[20]. Математичну аналітичну форму системи рівнянь адаптовано для розрахунків 
за допомоги пакету MathCAD і розв’язано методом Рунге-Кутти IV порядку. 
Результати розрахунків наведені на рис. 4–9 у такій послідовності: час ре-
лаксації імпульсу та енергії (рис. 4–9, а), поле-швидкісна характеристика 
(рис. 4–9, б) та заселеність долин (рис. 4–9, в). Динамічні реакції заселеності 
(рис. 4–9, г) та дрейфової швидкості (рис. 4–9, д) розраховані для прямокутного 
імпульсу поля. На просторовому прояві ефекту “сплеску” (рис. 4–9, е) у гекса-
гональних гратках для порівняння вставлені результати розрахунків методом 
Монте-Карло з роботи [11]. Точки на кривих (рис. 4–9, д) відповідають значен-
ням часів релаксації імпульсу для вказаної напруженості поля. Значення на-
пруженості поля, для яких проводилось моделювання, обирались такими ж, як і 
в [11], найбільші значення в 3–5 разів перевищують критичні. 
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Рис. 4. Результати розрахунків для гексагонального нітриду алюмінію: а – часів 
релаксації імпульсу та енергії, б – поле-швидкісної характеристики та в – засе-
леності долин. Динамічні реакції: г – заселеності; д – дрейфової швидкості 
(крапки на кривих відповідають значенням часів релаксації імпульсу для вказа-
ної напруженості поля), розраховані для прямокутного імпульсу поля; е –
просторовий прояв ефекту “сплеску”, для порівняння вставлені результати роз-
рахунків методом Монте-Карло з роботи [11] 
 
 








в     г 
 
 
д     e 
 
Рис. 5. Результати розрахунків для кубічного нітриду алюмінію: а – часів рела-
ксації імпульсу та енергії, б – поле-швидкісної характеристики та в – заселенос-
ті долин. Динамічні реакції: г – заселеності; д – дрейфової швидкості (крапки на 
кривих відповідають значенням часів релаксації імпульсу для вказаної напру-
женості поля), розраховані для прямокутного імпульсу поля; е –просторовий 
прояв ефекту “сплеску” 
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Рис. 6. Результати розрахунків для гексагонального нітриду галію: а – часів ре-
лаксації імпульсу та енергії, б – поле-швидкісної характеристики та в – заселе-
ності долин. Динамічні реакції: г – заселеності; д – дрейфової швидкості (крап-
ки на кривих відповідають значенням часів релаксації імпульсу для вказаної 
напруженості поля), розраховані для прямокутного імпульсу поля; е –
просторовий прояв ефекту “сплеску”, для порівняння вставлені результати роз-
рахунків методом Монте-Карло з роботи [11] 
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Рис. 7. Результати розрахунків для кубічного нітриду галію: а – часів релаксації 
імпульсу та енергії, б – поле-швидкісної характеристики та в – заселеності до-
лин. Динамічні реакції: г – заселеності; д – дрейфової швидкості (крапки на 
кривих відповідають значенням часів релаксації імпульсу для вказаної напру-
женості поля), розраховані для прямокутного імпульсу поля; е –просторовий 
прояв ефекту “сплеску” 
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Рис. 8. Результати розрахунків для гексагонального нітриду індію: а – часів ре-
лаксації імпульсу та енергії, б – поле-швидкісної характеристики та в – заселе-
ності долин. Динамічні реакції: г – заселеності; д – дрейфової швидкості (крап-
ки на кривих відповідають значенням часів релаксації імпульсу для вказаної 
напруженості поля), розраховані для прямокутного імпульсу поля; е –
просторовий прояв ефекту “сплеску”, для порівняння вставлені результати роз-
рахунків методом Монте-Карло з роботи [11] 
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Рис. 9. Результати розрахунків для кубічного нітриду індію: а – часів релаксації 
імпульсу та енергії, б – поле-швидкісної характеристики та в – заселеності до-
лин. Динамічні реакції: г – заселеності; д – дрейфової швидкості (крапки на 
кривих відповідають значенням часів релаксації імпульсу для вказаної напру-
женості поля), розраховані для прямокутного імпульсу поля; е –просторовий 
прояв ефекту “сплеску” 
 
Результати розрахунків, наведені на рис. 4–9, демонструють, що на почат-
ковій ділянці електрони під дією сили еЕ прискорюються і спостерігається ба-
лістичний рух з лінійно зростаючою швидкістю (еЕ/т*)t. Пройдена відстань 
балістичного руху збільшується параболічно. Такий рух продовжується час по-
рядку р для слабкого поля, після чого в результаті розсіяння відбувається рела-
ксація параметрів руху до значень, характерних для дрейфового руху в задано-
му сильному полі. Порівняння рисунків (рис. 4–9, е) та врізки на них на рис. 3–
8 демонструє набагато меншу відмінність результатів, отриманих методом Мо-
нте-Карло і методом релаксаційних рівнянь, ніж показаних на рис. 5 з роботи 
[11]. Очевидно, що причина такої відмінності в некоректності використання ав-
торами [11] рівняння (1) для повної енергії. 
Звичайно, що пікові значення «сплеску» зростають із збільшенням напру-






стаціонарні значення з поле-швидкісної характеристики. Найбільші абсолютні 
значення швидкості отримано для нітриду індію – близько 15105 м/с при знач-
но меншій, ніж в інших нітридах, напруженості поля. Пояснити це можна тим, 
що нітрид індію має найбільший час релаксації імпульсу, а саме цей час триває 
балістичне зростання швидкості. 
Фактично з цієї ж причини довжина «балістичного пробігу» найбільша в 
нітриді індію, порядку 0,1 мкм, в той час як для інших матеріалів вона майже на 
порядок менша. 
 
5. 2. Порівняння співпадіння з наявними експериментальними даними 
Отримані результати знаходяться у хорошій відповідності з результатами, 
одержаними методом Монте-Карло [11], і свідчать про те, що метод релакса-
ційних рівнянь придатний для моделювання як статичних, так і динамічних 
властивостей напівпровідникових матеріалів. При цьому запропонований метод 
в порівнянні з методом Монте-Карло має більшу часову економічність і достат-
ню інформативність.  
Окремо слід зауважити, що економність методу полягає у зменшені часу 
розрахунків швидкості дрейфу носіїв у сильному електричному полі на порядок 
у порівнянні з методом Монте-Карло на тому ж самому обладнанні та таких са-
мих вхідних параметрах моделювання. 
 
5. 3. Застосовність як до змінних за часом, так і за простором полів 
Застосовність до змінних за часом і за простором електричних полів дово-
диться результатами, наведеними на рис. 4–9. З них, зокрема, випливає, що є 
можливість використання моделі одночасно для визначення дрейфової швидко-
сті для прямокутного імпульсу поля у часі (рис. 4–9, д) та просторові прояві 
ефекту “сплеску” (рис. 4–9, е). 
 
5. 4. Використання моделі щодо III-нітридів 
Розглянуто спектральну характеристику швидкості дрейфу, отриману пе-
ретворенням Фур’є. Для можливості порівняння з результатами інших експе-
риментів та моделей слід зупинитися на GaN з гексагональною кристалічною 
граткою для електричного поля 400 кВ/см. 
Якщо аналізувати безпосередньо отриману спектральну характеристику 
[26], то звертають на себе увагу два моменти:  
1) «хвіст» спектральної характеристики фактично нескінченний, а демонс-
трує значення значно вищі 0 на частотах до 10 ТГц; 
2) в околі 1 ТГц (на рис. 10 узято у коло) спостерігаються нерівномірності 
падіння спектральної густини. 
Обидва моменти пояснюються особливостями перетворення Фур’є і дета-
льна форма нерівномірностей залежить від кількості точок дискретизації, а від-
повідно і від кількості етапів наближення. 
У роботі [20] запропоновано робити лінійну апроксимацію останньої «гла-
дкої» частини спектральної густини до перетину з віссю абсцис. І саме цю точ-







Апроксимуюча пряма зображена пунктиром у врізці на рис. 10, частина b. 
Точка перетину з віссю х позначена та очікується у діапазоні 700–800 ГГц. 
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Рис. 10. Імпульсна та частотна характеристики GaN із гексагональною криста-
лічною структурою: а – імпульсна реакція швидкості дрейфу для амплітуди 
електричного поля 400 кВ/см; б – відповідна спектральна характеристика 
 
Аргументувати доречність цього спрощення можна наступним чином: на-
хил гладкої частини у широкому діапазоні частот відповідає фізичному змісту 
процесу, що вже сформовано, а лінійна апроксимація звужує діапазон частот, 
що достатньо для оцінки «зверху». 
Усі подальші зображення спектральних характеристик надані з подібними 
апроксимаціями. Для ілюстрації наведено результати тільки для одного з III-
нітридів – AlN. 
Рішення системи для різних значень прямокутного імпульсу напруженості 
електричного поля показано на рис. 11, 12, а. 
У наявному аналізі перевищення швидкості дрейфу носіїв спостерігалося 
протягом імпульсів тривалістю до 0,2 пікосекунд. Хороше узгодження з [16] 
спостерігалося на імпульсних характеристиках швидкості, як для гексагональ-
них, так і для кубічних кристалічних решіток досліджуваних III-нітридів. 
Швидке перетворення Фур'є з використанням 2048 точок відбору проводи-
лося з отриманими вище імпульсними відгуками швидкості дрейфу носіїв. 
Спектри імпульсу швидкості показані на рис. 11, 12, б для обох (гексагона-
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Рис. 11. Кристалічна структура AlN гексагонального типу: а – імпульсні реа-
кції швидкості дрейфу; б – спектральні характеристики швидкості дрейфу 
для різних значень амплітуди електричного поля 
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Рис. 12. Кристалічна структура AlN кубічного типу: а – імпульсні реакції 
швидкості дрейфу; б – спектральні характеристики швидкості дрейфу для рі-
зних значень амплітуди електричного поля 
 
Якісний аналіз графіків спектральної густини дозволяє визначити на-
ступне. 
Порівнюючи результати моделювання за різних заданих значень напру-
женості електричного поля, можна помітити кореляцію між відповідною ха-
рактерною ділянкою на поле-швидкісній характеристиці носіїв та формою 
графіка спектральної густини перетворення Фур’є. Ділянки з омічною (пря-
мопропорційною) залежністю швидкості дрейфу від поля характеризуються 
кривими спектральної густини з чітко вираженими максимумами. Відповідно 
для спадної ділянки характерне монотонне зростання спектральної густини зі 
зменшенням частоти. Це явище по-різному проявляє себе для різних напівп-







для всіх кривих існує максимум, але криві для кубічних і для гексагональних 
кристалічних решіток для значень, більших 100 кВ/см, помітно відрізняють-
ся за формою. Однак для нітриду галію явище спостерігається лише до 
100 кВ/см для кубічних і, практично, до 150 кВ/см для кристалів гексагона-
льного типу. Відповідно, для нітриду алюмінію це до 500 кВ/см і до 
600 кВ/см. 
Оскільки різним типовим ділянкам поле-швидкісної характеристики 
властиве різне переважання тих чи інших видів розсіювання, то на перший 
погляд здається контрінтуїтивним вплив механізму розсіювання на спектра-
льні властивості. Але усвідомивши, що кожен вид розсіювання носіїв має 
свій час релаксації і відповідно свою частоту зіткнень, неважко зрозуміти, 
що продемонстрована кореляція можлива. 
Типовою формою цих кривих для сильних полів є практично постійні 
значення спектральної густини в низькочастотній частині і її спад у напрямку 
збільшення частот. Для визначення граничних частот за цих умов необхідно 
обрати додаткові критерії або методику спрощення для обмеження математи-
чно нескінченного спектру. Запропоновано використання лінійної апроксима-
ції нахилу у високочастотній ділянці. Точку перетину апроксимуючої частини 
з віссю абсцис можна розглядати як оцінку частоти максимуму матеріалу для 
вибраних значень полів. Така оцінка здається цілком доцільною та достатнім 
спрощенням. Цей критерій застосовано до всіх спектральних характеристик, 
як з максимумами, так і з відносно незмінними спектрами.  
Отримані лінійні наближення відображено штриховими лініями на 
рис. 11, 12. 
 
6. Обговорення результатів дослідження максимальних частот III-
нітридів 
Значення частот, на яких спрогнозовано перетин з віссю абсцис, зібрані ра-
зом і наведені в табл. 2. 
 
Таблиця 1 
















20 400 350 400 400 – – 
50 450 400 450 550 – – 
150 600 550 550 600 1050 1040 
300 800 800 650 800 1075 1060 
500 1020 1030 900 950 1100 1070 
600 1050 1060 1000 1020 1120 1080 
1000 – – – – 1130 1090 







Однак для більш прямого та зрозумілого порівняння з рис. 3, а саме з час-
тотою існування від’ємної динамічної провідності, більш доречно дослідити 




Рис. 13. Максимальні частоти GaN, AlN та InN 
 
Рис. 13 наочно демонструє перспективність розробки приладів з викорис-
танням AlN при достатньому розвитку технології виготовлення матеріалу. 
Порівняння результатів з використанням Фур’є перетворення і граничної 
частоти існування ВДП дозволяє зробити наступні висновки:  
а) AlN найперспективніший за обома методами, але тип «найшвидкої» 
кристалічної решітки відрізняється. Це перспективна тема додадкових дослі-
джень та пошуку нових експериментальних даних;  
б) загальний характер залежностей відрізняється. Умови існування ВДП зме-
ншують максимальні частоти із зростанням напруженості електричного поля. 
«Сплеск» дрейфової швидкості збільшується від амплітуди поля, що призводить 
до зростання оцінки максимальної частоти. З фізичної точки зору протиріччя не-
має, оскільки використовуються різні механізми та критерії існування; 
в) загальне взаємне розташування залежностей для різних III-нітридів 
співпадає, що опосередковано підтверджує дійсність запропонованої моделі та 
її прогнози у раніше не досліджених діапазонах зовнішніх умов. 
На основі досліджень встановлено особливості:  
а) руху носіїв III-нітридів у сильних змінних у часі та просторі електрич-
них полях;  
б) розподілу концентрації носіїв у долинах у залежності від електричного 
поля;  
в) закономірності імпульсної провідності, що в свою чергу дало змогу зро-
бити порівняльний аналіз різних методів оцінки граничних частот багатодо-







розрахунків, співпадінням з результатами інших експериментів та більшим діа-
пазоном можливих значень зовнішнього електричного поля. 
Дана модель має обмеження, оскільки вона побудована у так званому дво-
долинному наближенні, коли в законі дисперсії враховуються процеси у най-
нижчій долині та найближчих вищих. Це має місце у бінарних сполуках AIIIBV, 
які і розглянуто в роботі. У потрійних сполуках, які є сплавами бінарних, спо-
стерігається зміна положення зон від стехіометричного складу і зазвичай потрі-
бно використовувати тридолинну модель. Проте така модель може бути отри-
мана модифікацією  дводолинної  і розглядатись як розвиток наведених резуль-
татів досліджень. 
На доданок до розрахунків верхніх граничних частот, не тільки за умови 
існування ВДП чи режиму генерування у діоді Гана, досліджено спектральні 
характеристики відгуку дрейфової швидкості на різні амплітуди імпульсів еле-
ктричного поля, за якими отримано граничні частоти для різних матеріалів, які 
перевищують значення 1000 ГГц, особливо для нітриду алюмінію. Цікаво, що 
помічено вплив механізму розсіювання на спектральні властивості. Але, зва-
жаючи на те, що кожен вид розсіювання має свій час релаксації і відповідно 
свою частоту зіткнень, неважко зрозуміти, що така кореляція є природньою. 
Додатково треба зауважити, що топологія, технологія виготовлення, дефе-
кти матеріалів, тощо реальних приладів безумовно впливають на частотні мож-
ливості кінцевого ринкового продукту. Це призводить до висновку, що запро-
понована в даному дослідженні модель дозволяє оцінювати перспективність та 
застосовність матеріалу при інших рівних умовах. 
 
7. Висновки 
1. Запропонований метод моделювання динамічних характеристик багато-
долинних напівпровідникових матеріалів групи AIIIBV, який базується на кіне-
тичному рівнянні з модельними спрощеннями у релаксаційному наближенні, 
дозволяє вирішити актуальні завдання прогнозування параметрів та характери-
стик реальних пристроїв на базі багатодолинних напівпровідників без витрат-
них натурних експериментів, чи обрати матеріал під вимоги замовника до при-
строю. Метод придатний для аналізу електронного транспорту у сильному еле-
ктричному полі і дозволяє моделювати динамічні ефекти, специфічні для суб-
мікронних розмірів.  
2. Аналітичність моделі, використання часів релаксації та доречні спро-
щення дозволяють економно використовувати обчислювальні ресурси, що при-
зводить до зменшення часу розрахунків швидкості дрейфу носіїв у сильному 
електричному полі на порядок у порівнянні з методом Монте-Карло на тому ж 
самому обладнанні та таких самих вхідних параметрах моделювання. 
3. Отримано відмінне співпадіння з експериментами як кількісно (розміри 
«сплесків», порядки максимальних частот), так і якісно (прогнози щодо вико-
ристання матеріалів відповідно до їх параметрів). 
4. Застосовність як до змінних за часом, так і за простором полів закладена у 
архітектурі моделі завдяки використанню рівнянь в частинних похідних за часом і 






нітридів з достатньою для практичного використання при розробці кінцевих виро-
бів точністю (до порядку величини) обчислення верхніх граничних частот.  
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